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膨大な生命情報の蓄積は ゲノム解析や創薬研究における化合物データ解析など バイオサイエンスの研究開発の在り方に大きな変化をもたらしています 昨今の超高速、 、 。
シークエンサの普及により、大量のゲノムシーケンスが世界中の研究拠点において驚異的なペースで蓄積されており、ビッグデータ・ソリューションとしての統計科学へ
の期待は益々高まっています。また医薬品開発の現場では、化合物アッセイデータにもとづく候補化合物の薬理活性・毒性プロファイルの予測や、デノボ化合物の分子設
計など 統計科学の解析技術は様々な局面において役立っています。ここでは バイオサイエンスに対する統計科学の取り組みとして (1) ベイジアン・モデリング技術を、 、 、
使った生体分子ネットワークの構造設計と制御、(2)カーネル逆像推定にもとづくデノボ化合物の分子設計法、を紹介します。
生体分子ネットワークの逆問題：ロバストなネットワークを設計する








しますが 生物 発生や分化 プ グ ムは驚くほど厳密な規則性を保ちながら 確に遂行され
とができる。
、 の の ロ ラ 正
ます。近年の分子生物学の研究は、生命システムのロバスト性を維持するメカニズムとして、(1) Artificial perturbation
反応経路の冗長性; (2) 生化学物質の冗長性; (3) ネットワークの構造的安定性; (4) モジュール性な
どを明らかにしてきました
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本研究室では このようなロバストなネットワーク・システムを自動設計するためのモデリン
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去できるネットワ ク構造を設計する (赤 観測
経路である。これに加え、二つの中間変数が複合体を形成し、これが出力Xを最終的に制御している。出力Xのパタ





























substance) ix  
Outputx
創薬支援システムの開発 薬を設計する ※山下博史さん（総研大） 伊庭幸人准教授（統数研）との共同研究： 、
本研究室では、カーネル法を用いたドラッグデザインの新しい手法を開発しています。ここで、次の二つの研究課題について紹介します：(1) 標的分子に対する候補化合物の薬理活
性や毒性プロファイルを予測するための判別モデルの開発;(2)薬理活性や毒性プロファイルの向上を目的としたデノボ化合物の設計












数にセ トし ギブス分布を構成します のギブス分布からラベル付き無向グラ をサンプリ
ーンの代表的な手法が確立されています。従来法は、類似性の評価において、完







ました 我々はこれを原子環境カーネルと呼んでいます っ ・ 。。 。
フラグメントMCMCシミュレーションによるデノボ化合物生成
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